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従来の研究結果が 1.5 節にまとめられている． 
 第２章は本研究で使用された伝導体構築法および電子透過率の計算／解析手法で





ている．3 価の Al（アルミニウム）と Y の相異は Al の 1 個の p 価電子が Y では d 価
電子になっていることであり，両金属の単原子コンダクタンスの比較が，d 軌道由来
のチャネルの特性を知る手がかりとなる．Y 接点の実験結果によれば，Y の単原子コ
ンダクタンスは約 1.9G0（G0はコンダクタンスの量子単位）であり，この値は Al の
それの約 2 倍である．本研究では [0001]方位の Y 単原子接点の電子透過率を計算し，
（接点原子配置を乱した場合も含めて）単原子コンダクタンスが (1.5-1.75)G0であり，
実験結果とほぼ一致することを明らかにしている．伝導チャネルの解析からは，Al
単原子接点のものと類似の 3 個のチャネルが見出されている．Al では 2 個のチャネル
が低透過率を示すが，対応する Y の 2 個のチャネルは何れも 0.4～0.5 程度の透過率
を示し，これが Y の単原子コンダクタンスを高める原因となっている．この透過率の  
増大は p軌道由来のチャネルと d軌道由来のチャネルの波動関数の形状の相異から理
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解することができる．  
 第４章では d 価電子が 2 個に増えた 4 族元素の Ti（チタン）の単原子コンダクタン












 第５章で扱われている INW は局所的には原子が最密充填となっている安定性の高
いナノワイヤであり，シミュレーションでは頻繁に生成されるものの，観測例はほと
んど報告されていない．本研究では INW を [100]方位の電極で挟んだ接合の透過率計
算を行い，Au，Cu，Ni の INW 接合の透過率がそれぞれ 4.7，3.9，3.4 であることを





実験で INW が検出されない理由の一つであると推定される．  
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（論文審査の結果の要旨） 




１． Y の単原子コンダクタンスの実験値は同じ３価金属である Al のそれの約 2 倍
になっている．本研究では Y 単原子接点の電子透過率を計算し，実験とほぼ一
致した結果を得ている．また伝導チャネルの解析を行い，3 個のチャネルを見









３． Ti 接点へのガス吸着の影響を調べるために水素分子が解離吸着した Ti 単原子
接点の透過率計算を行ない，コンダクタンスが 1.5G0になることを明らかにし
た．この値は実験で観測された Ti 接点の 0.9G0のコンダクタンスよりも高く，
このコンダクタンス状態の素性については今後の研究が必要となっている． 
４． Au，Cu，Ni の INW 接合の透過率を求め．透過率がそれぞれ 4.7，3.9，3.4 で
あることを明らかにした（Ni については最初の透過率データである）．また Au
の INW 接合において， INW の原子配置の乱れが蓄積するにつれて透過率が低
下してゆくことを見出している．この結果は実際に破断接合法で INW が形成
された際のコンダクタンスを考える上で有用な手がかりとなっている． 
 以上，本論文は単原子接点や INW などの原子サイズ伝導体の電子透過特性に関して
新たな知見を与えるものであり，学術上，実際上寄与するところが少なくない．よっ
て，本論文は博士（工学）の学位論文として価値あるものと認める．また，平成２８
年２月１９日，論文内容とそれに関連した事項について試問を行って，申請者が博士
後期課程学位取得基準を満たしていることを確認し，合格と認めた． 
 なお，本論文は、京都大学学位規程第１４条第２項に該当するものと判断し，公表
に際しては，当該論文の全文に代えてその内容を要約したものとすることを認める． 
 
 
